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論 文 内 容 の 要 旨 
 半導体デバイスにおけるプロセス中での遷移金属を主とした金属汚染起因の欠陥によるデバイス特性の劣化、及び
信頼性の低下は大きな問題となりつつある。従って、このような金属がデバイス中、すなわちシリコン（Si）中でど
のような挙動を示すかを理解する為には、半導体中の不純物や結晶欠陥の微視的な電子構造、荷電状態、格子緩和有
無での結晶構造などを解明する必要がある。本研究で用いる第一原理計算プログラム「Osaka2K2」は平面波展開に
よる擬ポテンシャル法電子状態計算プログラムであり、基本は密度汎関数理論に基づいて電子の基底状態をセルフコ
ンシステントに求めるものである。平面波展開法は数学的表現として非常に簡明であるため原子間力、ストレスの評
価が容易となる。従って、本方法において構造の最適化、原子の動的性質を扱う際には最適手法となる。そこで本研
究では、実験レベルで確認されている 3d 元素を中心とした遷移元素のシリコン中での拡散現象を第一原理計算によ
り確認するとともに、実験により得られた定性的な知見と比較し、拡散機構を考究する。さらに、同手法を用いて半
導体中の不純物金属元素の低減手法である「ゲッタリング」機構についてもそのメカニズムを解明することに成功し
た。 
 本手法により 3d 元素等を効率よくゲッタリングする「ゲッタリング・マテリアル」の探索、設計を行った結果、B、
C、N、O などの軽元素を co-doping することにより、安定なゲッタリングマテリアルを形成することを明らかにし、
半導体プロセスにおける効果的なゲッタリングマテリアルの形成に成功した。以上より第一原理計算によるゲッタリ
ング・マテリアル・デザインの開発という新たな技術開発に寄与した。 
論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
 シリコン半導体デバイス創製では、プロセス中に混入する遷移金属不純物を主とする金属汚染起因の欠陥により、
デバイス特性の劣化や信頼性の低下が生じる。これらは、超微細化の進むシリコン半導体産業において、現在製造プ
ロセス上の深刻な問題となりつつある。このような金属がデバイス中、すなわちシリコン（Si）中でどのような挙動
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を示すかを理解し、それを制御する為には、半導体中の不純物や結晶欠陥の微視的な電子構造、荷電状態、格子緩和、
不純物複合欠陥などを解明する必要がある。松川和人君は、半導体中の不純物の電子状態を第一原理から計算し、微
視的な機構を探るため、平面波展開による擬ポテンシャル法による第一原理電子状態計算プログラムである
「Osaka2K2」により、密度汎関数理論に基づいて電子の基底状態をセルフコンシステントに求めた。平面波展開法
は数学的表現として非常に簡明であるため原子間力、ストレスの評価が容易であり、シリコン中の遷移金属不純物複
合体の構造の最適化、原子の動的性質を扱う際には最適手法となることを示した。計算結果に基づいて、実験レベル
で確認されているシリコン中の 3d 遷移金属不純物の拡散機構を第一原理計算により解明するとともに、実験により
得られた拡散障壁の原子番号依存性に関する知見と比較し、遷移金属不純物の微視的な拡散機構と原子番号依存性を
解明し、定量的に説明した。また、実験により、ゲッタリングの効果を定量的に評価する手段を確立し、デバイス構
造や不純物原子種による依存性を明らかにした。さらに、第一原理計算による微視的な拡散機構に立脚して、半導体
中の不純物金属元素の低減手法である「ゲッタリング」機構について、そのメカニズムを解明することに成功した。
さらには、超高速で拡散する Cu、Ni、Co などの 3d 遷移金属不純物を効率よくゲッタリングする「ゲッタリング・
マテリアル」の探索とデザインを行った。その結果、B、C、N、O などの軽元素を co-doping することにより、安定
なゲッタリングマテリアルを形成することを明らかにし、半導体プロセスにおける効果的なゲッタリングマテリアル
のデザインに成功した。本研究により第一原理計算によるゲッタリング・マテリアル・デザインの開発という新たな
技術開発に寄与した。以上の理由により、博士（工学）の学位論文として価値のあるものと認める。 
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